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I M P R O V E D  T W O - D I M E N S I O N A L - K I N E T I C S  C O M P U T E R  P R O G R A M  

1 .O B A C K G R O U N D  

F u t u r e  O r b i t  T r a n s f e r  V e h i c l e s  ( O T V )  p r e s e n t l y  u n d e r  

c o n s i d e r a t i o n  n e e d  r o c k e t  e n g i n e s  d e l i v e r i n g  a h i g h  s p e c i f i c  

i m p u l s e .  T h i s  h i g h  p e r f o r m a n c e  c a n  b e  o b t a i n e d  w i t h  l a r g e  

a r e a  r a t i o  t h r u s t  c h a m b e r s  u s i n g  o x y g e n  w i t h  e i t h e r  h y d r o g e n  
o r  h y d r o c a r b o n  f u e l s .  I n  t h e  p r o j e c t e d  n o z z l e s  t h e  

c o m b u s t i o n  p r o d u c t s  a r e  e x p a n d e d  t o  low p r e s s u r e  a n d  
t e m p e r a t u r e  l e v e l s  a t  h i g h  Mach-number  f l o w ,  a d o m a i n  w h i c h  

n a s  n o t  b e e n  e x p e r i e n c e d  w i t h  e x i s i i r i g  ~ u c k e t  e n g i n e s .  

Some m o d i f i c a t i o n s  h a v e  r e c e n t l y  b e e n  i n c o r p o r a t e d  i n  
t h e  T w o - D i m e n s i o n a l - K i n e t i c s  ( T D K )  c o m p u t e r  p r o g r a m ,  s u c h  

a s :  C o n d e n s e d  p h a s e  f l o w  s i m u l a t i o n ,  t r e a t m e n t  o f  s h o c k  
w a v e s  i n d u c e d  by t h e  w a l l  c u r v a t u r e ,  a n d  t h e  c o u p l i n g  o f  t h e  

T D K  c o d e  w i t h  t h e  B o u n d a r y  L a y e r  M o d u l e  ( B L M )  f o r  a n  
i m p r o v e d  t h r u s t  chamber  s p e c i f i c  i m p u l s e  p r e d i c t i o n .  

R e c e n t  b o u n d a r y  l a y e r  c a l c u l a t i o n s  f o r  l a r g e  a r e a  r a t i o  
n o z z l e s  h a v e  r e v e a l e d  t h a t  t h e  b o u n d a r y  l a y e r  b e c o m e s  v e r y  
t h i c k  i n  t h e  r e g i o n  of  h i g h  M a c h - n u m b e r s .  T h i s  r e s u l t  i s  
q u i t e  d i f f e r e n t  f r o m  r o c k e t  e n g i n e s  b u i l t  u p  t o  now a n d  
r e q u i r e s  a n  e x a m i n a t i o n  o f  t h e  e x i s t i n g  t h r u s t  . l o s s  

c a l c u l a t i o n  m e t h o d  d u e  t o  t h e  v i s c o u s  e f f e c t s  a d j a c e n t  t o  
t h e  w a l l .  F u r t h e r m o r e ,  t h e  k n o w l e d g e  o f  t h e  K n u d s e n - n u m b e r  
i s  d e s i r a b l e  w h i c h  d i f f e r e n t i a t e s  b e t w e e n  c o n t i n u u m ,  s l i p  

a n d  f r e e  m o l e c u l a r  f l o w ,  a n d  t h e r e b y  i d e n t i f i e d  when t h e  

a n a l y s i s ,  p r e s e n t l y  b a s e d  o n  N e w t o n i a n  f l u i d  f l o w ,  b e c o m e s  
q u e s t i o n a b l e  o r  i n v a l i d .  
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I n  o r d e r  t o  o b t a i n  h i g h l y  a c c u r a t e  p e r f o r m a n c e  

p r e d i c t i o n s ,  t h e  b e s t  s u p p o r t i n g  d a t a  f o r  e q u i l i b r i u m  a n d  

f i n i t e  r a t e  c h e m i s t r y  m u s t  be  p r e p a r e d .  F u r t h e r m o r e ,  t h e  

l a r g e  a r e a  r a t i o  n o z z l e s  r e q u i r e  many m o r e  c a l c u l a t i o n  s t e p s  

t o  c o v e r  t h e  c o m p l e t e  n o z z l e  f l o w  f i e l d .  T h i s  i n c r e a c s e s  
c o m p u t a t i o n  time s i g n i f i c a n t l y  a n d  f a v o r s  a n  e r r o r  
a c c u m u l a t i o n  w h i c h  s h o u l d  b e  r e d u c e d  a s  much a s  p o s s i b l e .  
A n o t h e r  p o i n t  o f  i m p o r t a n c e  c o n n e c t e d  w i t h  t h e  O T V  i s  t h e  

e x i s t e n c e  o f  i o n i z e d  c o m b u s t i o n  p r o d u c t s  w h i c h  p e r m i t s  

v e h i c l e  t r a c i n g  o r  i n t e r f e r e s  w i t h  t h e  t r a n s f e r  o f  

c o m m u n i c a t i o n  o r  command s i g n a l s .  

m L - 
L I I ~  c u r r e n t  e f f o r t  of s n o c K  w a v e  r n o a e i i n g  i n a u c e a  by 

t h e  c u r v a t u r e  o f  t h e  w a l l  s h o u l d  be e x p a n d e d  t o  p e r m i t  t h e  

s h o c k  s i m u l a t i o n  c a u s e d  b y  w a l l  c o n t o u r  d i s c o n t i n u i t i e s .  
A l s o  t h e  Mach s h o c k  e x i s t e n c e  i n  t h e  c e n t e r  o f  t h e  f l o w  
f i e l d  i n t e r a c t i n g  w i t h  o t h e r  s h o c k s  a s  w e l l  a s  t h e  

a n a l y t i c a l  t r e a t m e n t  o f  m u l t i p l e  s h o c k  w a v e s  may 
s i g n i f i c a n t l y  a f f e c t  t h e  i n t e r i o r  n o z z l e  f l o w  a n d  a s s o c i a t e d  
p e r f o r m a n c e  a n d  n e e d  t o  b e  s i m u l a t e d .  
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2 . 0  O B J E C T I V E  -------- 

The o b j e c t i v e  o f  t h i s  e f f o r t  i s  t o  i n c r e a s e  t h e  

a n a l y t i c a l  c a p a b i l i t y  o f  t h e  e x i s t i n g  T D K I B L M  c o m p u t e r  
p r o g r a m  f o r  p e r f o r m a n c e  o f  O T V  t h r u s t  c h a m b e r s .  A r e a s  w h i c h  
n e e d  f u r t h e r  e x a m i n a t i o n  a n d  i m p r o v e m e n t  a r e  t h e  t h i c k  
b o u n d a r y  l a y e r  i n v i s c i d  c o r e  f l o w  i n t e r a c t i o n  a n d  t h e  
r e l a t e d  t h r u s t  l o s s  c a l c u l a t i o n .  To w a r r a n t  h i g h l y  a c c u r a t e  

r e s u l t s  t h e  p r o v i s i o n  of  t h e  b e s t  a v a i l a b l e  p r o g r a m  i n p u t  

d a t a  i s  m a n d a t o r y  a s  w e l l  a s  t h e  u s e  o f  s o p h i s t i c a t e d  
m o d e l i n g  t e c h n i q u e s  t o  r e d u c e  c o m p u t a t i o n  t i m e  w i t h  a d v a n c e d  
e r r o r  c o n t r o l  c r i t e r i a .  The  s i m u l a t i o n  o f  w a l l  s h o c k s ,  
M a c h - s n o c K s  i n  a d a i t i o n  t o  S ~ ~ C K S  i n d u c e d  b y  l a r g e  c o n c a v e  
w a l l  c u r v a t u r e  i s  e s s e n t i a l  s i n c e  t h i s  i n t e r a c t i o n  w i t h  e a c h  
o t h e r  p r o d u c e s  f l o w  f i e l d  c h a n g e s  w h i c h  i n  t u r n  a f f e c t  t h e  
n o z z l e  p e r f o r m a n c e .  
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T h e  p r o g r a m  p l a n  f o r  t h i s  w o r k  i s  p r e s e n t e d  i n  F i g u r e  A .  

P r o g r e s s  i n  e a c h  o f  t h e  work t a s k s  d u r i n g  t h e  r e p o r t i n g  p e r i o d  
i s  p r e s e n t e d  i n  t h e  s u b - p a r a g r a p h s  3 . 1  t h r o u g h  3 . 5 .  

3 .1  T D K - B L M  INTERFACE 

I n t e r a c t i o n  b e t w e e n  t h e  i n v i s c i d  c o r e  f l o w  a n d  t h e  w a l l  

b o u n d a r y  l a y e r  i s  e x p r e s s e d  t h r o u g h  1 s t  o r d e r  by  t h e  d e f i n i t i o n  
o f  d i s p l a c e m e n t  t h i c k n e s s ,  6 " .  We h a v e  r e d e r i v e d  6 "  a n d  e f o r  
'cne n o z z i e  w a i i  b o u n d a r y  i a y e r  s i t u a t i o n  f o r  t n e  p u r p o s e  o f  

o b t a i n i n g  a m o r e  a c c u r a t e  r e p r e s e n t a t i o n ,  e s p e c i a l l y  when t h e  

b o u n d a r y  l a y e r  i s  t h i c k .  I n  p a r t i c u l a r  t h e  r a d i a l  c o o r d i n a t e ,  
r ,  h a s  n o t  b e e n  f a c t o r e d .  I n t e g r a l  e x p r e s s i o n s  a r e  o b t a i n e d  
t h a t  a r e  s o m e w h a t  d i f f e r e n t  t h a n  t h e  c l a s s i c a l  e x p r e s s i o n s .  F o r  
e x a m p l e ,  t h e  e x p r e s s i o n  f o $  6 *  i s  f o u n d  t o  b e :  

r + r  
2 

* - 
= f 6 ( l  - p u r  ) d y  , r = 1 e . ----- l e  --_-- 'a J o  - 

' e u e r 1 e  
T h i s  i s  a n  i m p l i c i t  e x p r e s s i o n ,  s i n c e  c o n d i t i o n s  a t  e a r e  

d i s p l a c e d  f r o m  t h e  w a l l  b y  a d i s t a n c e '  6 ; .  The  s u b s c r i p t  1 

r e f e r s  t o  a d i s p l a c e m e n t  e q u a l  t o  t h e  v e l o c i t y  t h i c k n e s s .  I t  i s  
f o u n d  t h a t  t h e  b o u n d a r y  l a y e r  t h r u s t  d e f i c i t  d o e s  n o t  u s e  t h i s  

i n t e g r a l ,  b u t  a s o m e w h a t  d i f f e r e n t  i n t e g r a l ,  a s  f o l l o w s :  

r + r  
2 

- * " ( 1  - p u r  ) d y  , r = 1 w . 
e---- 1 w  ----- 'b  a J o  - 
Peuer  1 w 

T h i s  i s  a e x p l i c i t  e x p r e s s i o n .  The  s u b s c r i p t  w r e f e r s  t o  
c o n d i t i o n s  a t  t h e  w a l l .  

S i m i l a r  r e m a r k s  a p p l y  t o  t h e  momentum t h i c k n e s s ,  0 .  
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T a s k  3 . 2 b ,  O D K  E r r o r  C o n t r o l  

T h i s  t a s k  was c o m p l e t e d  d u r i n g  t h e  r e p o r t i n g  p e r i o d .  The 

n u m e r i c a l  i n t e g r a t i o n  m e t h o d  was r e d e r i v e d ,  a n d  i s  a t t a c h e d  a s  
A p p e n d i x  A .  

A new e r r o r  c o n t r o l  f o r m u l a  was d e r i v e d  t h a t  i s  b a s e d  o n  a n  

e s t i m a t e  o f  t h e  a b s o l u t e  e r r o r  f o r  t h e  i n t e g r a t i o n  s t e p .  T h i s  

i s  d o n e  b y  e v a l u a t i n g  t h e  n e x t  t e rm ( 3 r d  o r d e r )  i n  t h e  s e r i e s  
e x p a n s i o n .  The a b s o l u t e  e r r o r  i s  c o n v e r t e d  t o  a r e l a t i v e  e r r o r ,  
u n l e s s  t h e  v a r i a b l e  i s  t o o  s m a l l ,  i n  w h i c h  c a s e  t h e  a b s o l u t e  
e r r o r  i s  u s e d .  The e r r o r  t e r m  i s  u s e d  t o  c o n t r o l  s t e p  s i z e  
d o u b l i n g  o r  h a l v i n g  a s  shown  i n  t h e  a t t a c h e d  w r i t e - u p  f o r  
s u b r o u t i n e  I N T .  

I t  was f o u n d  t h a t  a c c u r a t e  i n t e g r a t i o n  o f  t h e  d i f f e r e n t i a l  
e q u a t i o n s  r e q u i r e s  c o n s i s t a n c y  i n  t h e  n o z z l e  c r o s s - s e c t i o n a l  
a r e a  a n d  i t s  d e r i v a t i v e s .  V a l u e s  o f  A ( x ) ,  d A / d x  a n d  d Z A / d x 2  a r e  

r e q u i r e d  f o r  t h e  s u p e r s o n i c  f l o w  r e g i o n .  T h e  s u b r o u t i n e  u s e d  

f o r  i n t e r p o l a t i o n ,  SPLN, was m o d i f i e d  s o  t h a t  y ,  y ' ,  a n d  y "  a r e  

f o u n d  b y  c u b i c ,  p a r a b o l i c  a n d  l i n e a r  i n t e r p o l a t i o n ,  
r e s p e c t i v e l y ,  s u c h  t h a t  y '  i s  t h e  i n t e g r a l  y ' l ,  e t c .  

The  m e t h o d  was t e s t e d  u s i n g  t h e  T D K  a n a l y s i s  f o r  t h e  SSME. 
P l o t s  d e s c r i b i n g  t h e  s u p e r s o n i c  w a l l  c o n t o u r  a n d  i t s  d e r i v a t i v e s  
a r e  s h o w n  i n  F i g u r e  1 .  L o c a l  e r r o r  v s .  x / y *  a n d  s t e p  s i z e  v s .  

x / y *  a r e  p l o t t e d  i n  F i g u r e  2 a n d  3 .  The maximum s t e p  s i z e  was 

i n p u t  a s  . 2 .  T h e  r u n  t ime  f o r  t h i s  c a s e  was 2 5  s e c o n d s  o n  t h e  

V A X  7 8 0 .  P r e v i o u s  t o  i m p l e m e n t i n g  t h e  new e r r o r  c o n t r o l  m e t h o d ,  
t h i s  c a s e  r e q u i r e d  1 2 7  CPU s e c o n d s .  The  o l d  e r r o r  c o n t r o l  
f o r c e d  a f i x e d  s t e p  s i z e  o f  . 0 0 5 .  T h u s ,  t h e  new m e t h o d  g i v e s  a 
f a c t o r  o f  5 i m p r o v e m e n t s  o n  r u n  t i m e  f o r  t h i s  c a s e .  

T h e  s u c c e s s  o f  t h i s  t a s k  w i l l  p r o v e  v e r y  u s e f u l  when t a s k  

3 . 2 a ;  T D K  w i t h  O D K  T a b l e s ,  i s  d o n e  s i n c e  t h e  O D K  c o m p u t e r  t i m e  
h a s  b e e n  r e d u c e d  s u b s t a n t i a l l y .  
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ORIGINAL P.’”., t22 
OF POOR QE-rn:.: h ‘1 

SUBROUTINE I N T  -------------- 
P r o v i d e s  c o n t r o l  f o r  t h e  i m p l i c i t  i n t e g r a t i o n  p r o c e d u r e ,  

d e t e r m i n e s  t h e  p r o p e r  s e t  of  n o n h o m o g e n e o u s  e q u a t i o n s  t o  s o l v e ,  
a n d ,  a f t e r  e a c h  i n t e g r a t i o n  s t e p ,  c o m p u t e s  t h e  n e x t  i n t e g r a t i o n  

s t e p  s i z e  a c c o r d i n g  t o  t h e  f o l l o w i n g  r e l a t i o n s :  

I 

h n + 2  = 2 h n +  

1 - h  
h n + 2  2 n +  

1 k i  , n + l  - 2 k i , n  + k  i , n - 1  ----------------------- 
3Ymax 

I ’’ma, 

6 

2 0  
---- < 

M A X  

> 6  

M A X  

w h e r e  
= max [ l y i , n l , 1 0 - 5 1  ; i  - 1 , 2 , . .  NSP+3 ’max 

On o p t i o n ,  ( J F = l )  o n l y  t h e  f l u i d  d y n a m i c  v a r i a b l e s  a r e  u s e d  
i n  d e t e r m i n i n g  t h e  n e x t  i n t e g r a t i o n  s t e p  s i z e .  

If  t h e  s t e p  s i z e  i s  h a l v e d  f o r  t h e  f o u r t h  s t e p ,  t h e  

The c o r r e s p o n d e n c e  b e t w e e n  e q u a t i o n  n u m b e r  a n d  p h y s i c a l  
i - n t e g r a t i o n  i s  r e s t a r t e d  u s i n g  o n e - h a l f  t h e  o r i g i n a l  s t e p  s i z e .  

p r o p e r t y  i s :  
P r o p e r t y  -------- E q u a t i o n  N u m b e r  -------------- 

1 V e l o c i t y  o f  Gas 
2 D e n s i t y  o f  Gas 
3 T e m p e r a t u r e  o f  Gas 
4 NSP+3 G a s e o u s  s p e c i e s  mass f r a c t i o n  

( 1  . . .  NSP) c o r r e s p o n d e n c e  t o  
( 4  . . .  NSP + 3 )  

When t h e  f l o w  i s  s u p e r s o n i c ,  c o n t i n u i t y  i s  u s e d  t o  c o n t r o l  t h e  

i n t e g r a t i o n  s t e p  s i z e  t o  i n s u r e  t h a t :  

/ ( P V A ) N + l  - ( P V A ) N  I 
I ( p V A )  N +  1 

< C 0 N D E L  i _-_-____-_-__-___ 
I 

w h e r e  C 0 N D E L  i s  a n  i n p u t  r e l a t i v e  c r i t e r i o n  w i t h  a d e f a u l t  v a l u e  



T h i s  t a s k  h a s  b e e n  c o m p l e t e d  e x c e p t  f o r  a d d i n g  a d e f a u l t  l o w  

t e m p e r a t u r e  d a t a  f i l e  t o  t h e  p r o g r a m .  S e c t i o n  6 . 1 . 1  o f  t h e  T D K  

m a n u a l  h a s  b e e n  r e w r i t t e n  t o  d e s c r i b e  t h e  u s a g e  o f  t h i s  d a t a ,  

a n d  i s  a t t a c h e d  a s  A p p e n d i x  B .  Note t h a t  o n l y  C p  v s  T i s  t o  b e  

i n p u t .  

E x a m p l e ,  p l o t s  o b t a i n e d  f rom t h e  m e t h o d  a r e  s h o w n  i n  F i g u r e s  
4 , 5 ,  a n d  6 .  T h e  p r o p e r t i e s  a r e  f o r  t h e  s p e c i e s  H2. F i g u r e  4 

s h o w s  t h e  i n p u t  t a b l e  o f  C p  v s .  T .  F i g u r e s  5 a n d  6 s h o w  t h e  
i n t e g r a t e d  v a l u e s  d e r i v e d  f r o m  F i g u r e  4 f o r  S a n d  h v s .  T .  

't- 1 I I 8 1 

3 0 0  . o  300 80 400 =O 500 S O  sbo . o  700 -0 300 0 T 
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Figure 4 :  C vs T €or H 
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T a s k  3 . 2 f ,  U p d a t e  J A N N A F  D a t a  

T h e  J A N N A F  t h e r m o c h e m i c a l  Data h a s  b e e n  u p d a t e d  b y  o b t a i n i n g  
a c o m p l e t e  new d a t a  f i l e  f r o m  N A S A / L R C ,  a n d  a t t a c h i n g  i t  t o  t h e  
p r o g r a m .  The  l e t t e r  o f  t r a n s m i t t a l  i s  a t t a c h e d .  

T a s k  3 . 2 g ,  U p d a t e  K i n e t i c  D a t a  

T h e  r e a c t i o n  r a t e  s t u d y  h a s  b e e n  c o m p l e t e d  a n d  t h e  r e s u l t s  

w e r e  s e n t  t o  t h e  C O R  a t  NASA/MSFC i n  S e p t e m b e r .  

3 . 3  N O Z Z L E  S H O C K  W A V E S  

The  p l a n  f o r  d o i n g  T a s k  3 . 3 c ,  m u l t i p l e  s h o c k  w a v e s ,  h a s  b e e n  
a p p r o v e d  b y  t h e  C O R .  A s m a l l  a m o u n t  o f  work  was d o n e  o n  t h i s  

t a s k  d u r i n g  t h e  q u a r t e r .  

3 . 4  V E R I F I C A T I O N  

No work  was d o n e  o n  t h i s  t a s k  d u r i n g  t h e  r e p o r t i n g  p e r i o d .  

3 . 5  D O C U M E N T A T I O N  

Work was  b e g u n  o n  t h i s  t a s k  n e a r  t h e  e n d  o f  t h e  r e p o r t i n g  
p e r i o d .  



A l l  r e m a i n i n g  w o r k  i s  t o  b e  c o m p l e t e d  d u r i n g  t h e  n e x t  
r e p o r t i n g  p e r i o d .  

5 . 0  C U R R E N T  P R O B L E M  A R E A S  .................... 

The r a t e  o f  s p e n d i n g  on t h e  c o n t r a c t  i s  t o o  l o w ,  a b o u t  2 0 %  

p e r  q u a r t e r  r a t h e r  t h a n  25% p e r  q u a r t e r .  I t  i s  c l e a r  t h a t  a 

t i m e  e x t e n s i o n  w i l l  be  n e c e s s a r y .  A r e v i s e d  s c h e d u l e  i s  b e i n g  
p r e p a r e d .  

6 . 0  C O S T  STATUS --------- 

A s  o f  t h e  e n d  o f  t h e  r e p o r t i n g  p e r i o d ,  t h e  c o s t  s t a t u s  o f  

t h i s  c o n t r a c t  i s  a s  follows: 

1 )  T o t a l  C u m u l a t i v e  C o a t s  t h r o u g h  
3 0  S e p t e m b e r  1 9 8 4  

2 )  Es t ima ted  C o s t  t o  C o m p l e t e  

3 )  E s t i m a t e d  P e r c e n t a g e  o f  P h y s i c a l  
C o m p l e t i o n  o f  t h e  C o n t r a c t  

$63,300 

$ 5 5 , 7 0 0  

5 5 %  

The  c o s t s  o n  t h e  c o n t r a c t  t o  d a t e  c o r r e s p o n d  w e l l  w i t h  t h e  

e s t i m a t e d  p e r c e n t a g e  o f  c o m p l e t i o n .  



G i v e n  a d i f f e r e n t i a l  e q u a t i o n  o f  t h e  f o r m  d y  = f ( x , y ) ,  a 

f a m i l y  o f  i m p l i c i t  i n t e g r a t i o n  s chemes  i s  b a s e d  o n  t h e  f o l l o w i n g  

-- 
d x  

b a c k - d i f f e r e n c i n g  d i f f e r e n t i a t i o n  f o r m u l a .  1 

3 ' Yn+1 

h 

= v  

- x  n +  1 n = x  

e t c .  

F o r  e x a m p l e ,  u s i n g  o n e  t e rm i n  t h e  s u m  o n  t h e  l e f t  g i v e s  
+ h y ; + l ,  w h i c h  i s  t h e  u s u a l  b a c k w a r d  E u l e r  m e t h o d .  Yn+l  Yn 

I n  g e n e r a l ,  u s i n g  t h e  f i r s t  k terms g i v e s  a n  i m p l i c i t  
m e t h o d  o f  o r d e r  k ,  w i t h  a l o c a l  e r r o r  a p p r o x i m a t e l y  e q u a l  t o  

t h e  ( k + l )  t-erm. 
T h u s ,  u s i n g  t h e  f i r s t  two  t e r m s  g i v e s  

o r  

w i t h  a l o c a l  e r r o r  a p p r o x i m a t e d  b y  

--------- 
Ref .  1 D a h l q u i s t ,  G . ,  a n d  B j o r c k ,  A . ,  N u m e r i c a l  M e t h o d s ,  

P r e n t i c e - H a l l ,  1 9 7 4 .  ( s e e  e q u a t i o n  8 . 3 . 1 2 ) .  



T h e  i n t e g r a t i o n  m e t h o d  u s e d  i n  O D K  i s  a v a r i a t i o n  o f  t h e  a b o v e  
s e c o n d  o r d e r  m e t h o d  i n  t h a t  y ' n + l  i s  a p p r o x i m a t e d  by 

From ( 1 )  a n d  ( 2 1 ,  

3 k n + l  - f k n  - = h ( f n + a h + 3 k  n n n+t ) 
2 2 

w i t h  

kn V Y n  = Y n - Y n , l  , 

'n = f ( X n , Y n ) .  

a n d  - 
k n +  1 'Yn+1 - Yn+l-YnP 

S o l v i n g  f o r  k n+t ' 

( 4 )  

T h e  p r o c e d u r e  c a n  b e  e x t e n d e d  e a s i l y  f o r  a s y s t e m  o f  n e q u a t i o n s  
i n  n d e p e n d e n t  v a r i a b l e s .  

G i v e n  

e q u a t i o n  ( 1 )  b e c o m e s  

= f i ( ~ n , ~ 1 , n 9 . . , ~ n , n ) +  a f i ( x n )  ( X ~ + ~ - X J  -- 
a x  



equation (4) becomes 
n 

k )  3 ki,n+l - ( f i , n + a i , n h +  ' 'i,j,n j , n  ' k i , n  - 
j = 1  i=l,. . ,n 2 2 

and equation ( 5 )  becomes 

n 
(fi,n+ai,nh+ ' 'i,j,n k )  j , n  

j#i 
j=l 

The maximum local error is defined by equation ( 2 1 ,  

1 .  - - ' (ki,n+l * ki,n+ki,n-l max 
l < i < n  3 - -  



A P P E N D I X  B 

6 . 1 . 1  T H E R M O D Y N A M I C  D A T A  BELOW 30O0K. 

I f  t h e  t e m p e r a t u r e  a t  a n y  p o i n t  c o m p u t e d  b y  O D E ,  O D K ,  o r  

T D K  i s  f o u n d  t o  b e  b e l o w  t h e  T h e r m o d y n a m i c  Data  l o w e r  

t e m p e r a t u r e  l i m i t ,  Tk, t h e  p o l y n o m i a l  c u r v e  f i t  d a t a  ( s e e  
S e c t i o n  6 . 1 )  w i l l  be e x t r a p o l a t e d  t o  o b t a i n  v a l u e s  f o r  t h e  

t h e r m o d y n a m i c  d a t a .  The e x t r a p o l a t e d  d a t a  c a n  b e  i n a c c u r a t e .  
T h e  LOW T C P H S  d a t a  s e t  c a n  b e  u s e d  t o  i n p u t  l o w  t e m p e r a t u r e  
d a t a  f o r  t h o s e  s p e c i e s  f o r  w h i c h  e x t r a p o l a t i o n  o f  t h e  J A N N A F  

d a t a  i s  n o t  a c c u r a t e .  O n l y  C p  v s .  T i s  i n p u t .  E n t h a l p y  a n d  
r r . C . - , n - . . .  -...- - I - & -  
G I 1 c I I  u p y  ai = u u b a i i i e d  b y  i n t e g r a t i ~ i g  2 p  V Y .  T w i t h i n  t h e  c o m p u t e r !  

p r o g r a m .  

The l o w e r  t e m p e r a t u r e  l i m i t ,  T k ,  i n  t h e  T h e r m o d y n a m i c  Data  

s u p p l i e d  w i t h  t h e  p r o g r a m  i s  3 0 0 ° K .  T h e r m o d y n a m i c  Data  b e l o w  
t h e  t e m p e r a t u r e ,  Ti, ma.y b e  i n p u t  b y  d a t a  c a r d s  a s  d e s c r i b e d  i n  
T a b l e  6 - 5 .  

An e x a m p l e  o f  t h i s  i n p u t  i s  g i v e n  i n  T a b l e  6 - 6  w h i c h  s h o w s  a 
c a r d  l i s t i n g  e x t e n d i n g  t h e  T h e r m o d y n a m i c  Data  f o r  a n  0 2 / H 2  
p r o p e l l a n t  t o  1 0 0 O K .  Data i n  T a b l e  6 - 6  i s  t a k e n  d i r e c t l y  f r o m  
t h e  J A N A F  t a b l e s  ( R e f e r e n c e  2 3 ) ,  e x c e p t  f o r  A r g o n  w h i c h  i s  t a k e n  
f r o m  N A S A  S P - 3 0 0 1 .  

------- 
R e f .  2 3  S t u l l ,  D . R . ,  P r o p h e t ,  H . ,  e t  a l . ,  J A N A F  

T h e r m o c h e m i c a l  T a b l e s ,  S e c o n d  E d i t i o n ,  NSRDS-NBS 
3 7 ,  N a t i o n a l  S t a n d a r d  R e f e r e n c e  Data  S e r i e s ,  
N a t i o n a l  B u r e a u  o f  S t a n d a r d s ,  J u n e  1 9 7 1 .  



T a b l e  6 - 5 :  I n p u t  S p e c i f i c a t i o n s  f o r  L o w  T e m p e r a t u r e  
T h e r m o d y n a m i c  Da ta .  

T h e  f i r s t  c a r d  i s  a d i r e c t i v e  c a r d  t h a t  i d e n t i f i e s  t h e  s t a r t  

o f  t h e  l o w  t e m p e r a t u r e  t h e r m o d y n a m i c  d a t a  i n p u t .  It r e a d s  a s  
f o l l o w s ,  c o l u m n s  1 t h r o u g h  1 0 :  

LOW T CPHS 

T h e  n e x t  c a r d  c o n t a i n s  a s p e c i e s  name c o n s i s t i n g  o f  1 2  

c h a r a c t e r s ,  o r  l e s s ,  l e f t  j u s t i f i e d  t o  c o l u m n  1 .  An i n t e g e r  i s  
p l a c e d  i n  c o l u m n  21 i n d i c a t i n g  t h e  n u m b e r  o f  T ,  C p  v a l u e s  t h a t  

f o l l o w .  A v a l u e  o f  1 , 2 ,  o r  3 c a n  b e  u s e d .  For e x a m p l e :  

N e x t ,  t h e  t h e r m o d y n a m i c  d a t a  f o r  t h e  s p e c i e s  named a b o v e  i s  
i n p u t .  T h e r e  m u s t  b e  o n e  p a i r  o f  T ,  C p  v a l u e s  p e r  c a r d .  T h e s e  
c a r d s  a r e  n u m b e r e d  c o n s e q u e n t l y  i n  c o l u m n  45 .  T h e y  a r e  r e a d  a s  

2 F 1 0 . O S 2 0 X , I 5 .  F o r  e x a m p l e ,  f o r  H 2 0 :  

100. 
2 0 0 .  

7 . 9 6 1  
7 . 9 6 9  

1 
2 

S p e c i e s  name c a r d s  a n d  t h e r m o d y n a m i c  d a t a  c a r d s  f o r  o t h e r  
s p e c i e s ,  i f  a n y ,  f o l l o w .  

A f i n a l  d i r e c t i v e  c a r d  i s  u s e d  t o  i d e n t i f y  t h e  e n d  o f  t h e  

l o w  t e m p e r a t u r e  t h e r m o d y n a m i c  d a t a .  I t  r e a d s  a s  f o l l o w s ,  
c o l u m n s  1 t h r o u g h  1 4 :  

E N D  LOW T CPHS 

9 



TABLE 6-6. LOW TEMPERATURE Co ,H;,S; DATA FOR AN 0 2 / H 2  PROPELLANT 
PT 

LOU t CP”5 
AR 
1oo.o 4,9661 
200,O 0.96ai 
H 2 
lOO.0 4,968 
200.0 4,968 
H t  2 
100.6 5.393 
200.0 6.518 
H20 2 
100 .0  7.961 
200.0 7 , 9 6 9  
NZ 2 
100.0 7,074 
200.0 6.989 
0 2 
100.0 5 , 6 6 6  
200.0 5 ,434 
OH 2 
lO0.0 7 .567  

02 2 

END LOU T CPHS 

200,o 7,309 

l O O * O  6 ,958  
200.0 6.961 

2 
1 
z 

1 
2 

1 
2 

1 
2 

1 
2 

1 
z 
1 
2 

1 
2 


